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( 1 ) 対相互作用の斥力部分のみで梧互作用する系では、斥力部分が加算のときには理想的に混
ざる傾向を示し、負に非加算のときは相分離傾向を示し、正に非加算のときは異種粒子が集まる傾
向を示すことを確認した。












( 1 ) 液体Nao.sKo.s合金で、は、合金化による構造変化の実験結果をほぼ再現することに成功すると
ともに、未知の部分構造因子を予言した。




( 3) 液体Li-Na合金で、は、 Liに対して非局所の擬ポテンシャルを用いて計算した合金の相互作用
を用いて、相分離曲線の近くの構造のj農度依存性を調べた。濃震－濃度構造因子の計算結果は、実
験と定性的に一致する結果を与えた。また、これまで原因が解明されていなかった濃度一議度講造
因子の微細講造について詳縮に解析を行い、原因はイオンの大きさの違いと系が棺分離頚向にある
ためであることを示した。この微細講造は、従来の理論で辻再現することができず、むしろ実験結
果がまちがっているものと考えられていた。また、実験的に測定が難しくその振る舞いが明らかに
なっていない濃度での構造を調べ、非対称な棺分離曲線を反映した結果を得るなどの予言を行っ
た。
これまで、単純液体合金を含む単純液体混合物の構造を精度良く計算する手法は、有効なものが
存在するかどうか明らかになっていなかった。しかし、本訴究において一成分液体においてその有
効性が確立されているMHNC近訟を二或分系iこ拡張する方法が単純液体合金を含む単緯液鉢混合
物の構造の研究に有効であることを示した。これは液体合金を含む液体混合物の構造を第一涼理的
に精度良く計算する第一歩として重要な往置を占める。また、実験的に調定の難しい部分講造因子
を精度良く計算することができ、実験に対する予言を与え得ることを示したO
